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このサブミクロンオーダーの粒径を持つ材料は超微細粒（ultra-fine grained: UFG）材 [7]


















































な力学特性とも関係しており，粒径 d が小さくなると降伏応力 y が増大するという関係





































































■運動方程式 応力制御法  本論文では Parrinello-Rahman法 [23]を使って，解析モデ
ルの緩和計算や単軸変形に対する垂直方向のセル長さを制御する．Parrinello-Rahman法
の基本的な考えを示して運動方程式を導出する [24]．
Parrinelloと Rahmanは Andersenの方法 [25]を拡張して，各軸方向の応力制御を行う
手法を提案した．以下に概略を示す．Parrinelloと Rahmanの運動方程式を紹介する前に，
使用する変数について説明を行う．まず，基本セルの構造を 3 個のベクトル ac; bc; cc
によって形状と体積を規定する（図 2.1）．粒子の運動に加えて，この ac; bc; cc も各軸
方向に独立に変化させることで系内の応力を制御する．直交座標系 O   (x; y; z)における
ac; bc; cc の座標成分を
h = (ac;bc; cc) =
0BBBBBBBB@ ax bx cxay by cyaz bz cz
1CCCCCCCCA (2.1)










Fig. 2.1 Parallel-hexahedral unit cell
tsi = (i; i; i)を使って，
ri = hsi = h
0BBBBBBBB@ ii
i
1CCCCCCCCA = aci + bci + cci; 0 < i; i; i  1; i = 1; 2;    ;N (2.2)
と定義する．ここで，上添え字 tはその転置行列を表す．粒子 iと粒子 jの距離の二乗は
(ri   r j)2 = t(ri   r j)  (ri   r j) = t(si   s j)th  h(si   s j)
で与えられる．ここで，ri j = ri   r j, tsi j = si   s j = t(i j; i j; i j)とおいて書き直すと，
r2i j = i ji ja  a + i ji ja  b + i ji ja  c
+i ji jb  a + i ji jb  b + i ji jb  c
+i ji jc  a + i ji jc  b + i ji jc  c
(2.3)
である．ここで，計量テンソル Gを hを使って，
G  thh =
0BBBBBBBB@ ac  ac ac  bc ac  ccbc  ac bc  bc bc  cccc  ac cc  bc cc  cc
1CCCCCCCCA． (2.4)
と定義する．この Gを用いて式 (2.3)を表すと，

















(ri j)   PexV (2.6)
と，求めた．ここで，mi は i原子の質量を，Wp は ac; bc; cc の変化に対する抵抗，(ri j)
はポテンシャルエネルギーを，V は ac; bc; cc により求められる体積をそれぞれ表してい
る．Pex は外部応力であり，系全体の応力の設定値である．ここで，第一項の運動エネル
ギーにおける粒子の速度は，ac; bc; cc の時間変化が粒子速度より十分に遅いと仮定して，
r˙i  hs˙i = ˙iac + ˙ibc + ˙icc (2.7)
としている．第 2項は式 (2.4)より，










si   s j
ri j



















































9>>>=>>>; (ac  bc)   Pex(ac  bc): (2.9d)




1CCCCCCCCA  vix viy viz  =



















原子埋め込み法 Dawと Baskesにより提案された原子埋め込み法 [26]では，原子系の全





















EAM (ri j) (2.13)
ここで，EAMi は式 (2.13) に示すように，
EAM








(a) Density function (EAM ) (b) Density energy function (F(
EAM
i )) (c) Pair potential ()












原子 iとそれ以外の原子 j（ j , i）の間の原子間距離を求め，rc より内側に原子 jが存在














により定義する．ここで，T は温度，N は原子数，kB はボルツマン定数，mi と vi は i原
子の質量と速度である．ここで，v2i は v
2
i; x + v
2




























































法によって作成する．この方法は 2個の正規乱数 w j と w j+1 を 2個の [0,1)区間の一様乱












( 2 ln u j)1=2 sin(2u j+1) (2.20)
得られた正規乱数を下に示すように順に各原子の速度 vi に割り当てる．


















































Fig. 2.4 Schematic figure of the edge dislocation.
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え字 i; jは応力の成分を意味しており，それぞれ，x = 1; y = 2; z = 3に対応している．






2 + z2) 0 x(x2   z2)
0 2r2z 0
x(x2   z2) 0 z(x2   z2)
3777777775 (2.22)
と表される [12]．はせん断弾性定数，bはバーガースベクトルの大きさ，はポアソン












































Fig. 2.5 Schematic figure of the screw dislocation.
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(a) (b)














 = 2 tan 1(Ryn=xn) (2.26)




 = x2n + R
2y2n (2.27)
で表さる．値は奇数の値をとる．値が偶数となる場合，更に小さい体積の対応格子の









(a) mode I (b) mode II (c) mode III
σz  τxz  τyz
Fig. 2.7 The three fracture modes.
rCrL rR
-a 0 a
Fig. 2.8 Geometrical parameters to determine the mechanical field around the crack tip.
2.2.3 き裂
■線形弾性論によるき裂先端周りの応力場 図 2.7に示すように，き裂と作用する応力の











f2 cos(   C)   2 sin C sin  + sin R sin( + R   C) + sin L sin( + L   C)g
(2.28)
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ここで，A は負荷応力，rと は図 2.8に示す極座標であり，下添え字 R; L; C はそれぞ
れき裂右端，左端および中央を表している．また，r =
p




ここで，点 Pをき裂先端近傍（図 2.8の a近傍）を対象とすれば（rR  a），rL ! 2a,



















となる．r と ' は図 2.7 (a) に示すように，き裂先端右端を原点とする極座標であり，
r = rR，' = R．KI は応力拡大係数であり，応力拡大係数は単純に系の中に一つのき裂が











8><>:1   2 F   r2C(rLrR)1=2 sin C sin
 

















となる．ここで，F (x; y); T (x; y)は
F (x; y) =  rC sin C + (rLrR)1=2 sin 12(L + R) (2.32a)











































■J 積分によるき裂や転位まわりの力学場の評価 J 積分は非線形な挙動をする材料のき
裂先端近傍におけるひずみ集中の性質を調べるために，Rice [33] により提案された．ま
た，この J 積分は特異点に生じる力を評価することができ，積分経路に依存しない．J 積
分をき裂まわりに実行するとそのき裂の進展力を，転位まわりに実行するとその転位に生
じる力（Peach-Koehler（PK）力）をそれぞれ求めることができる [32]．
小規模降伏状態での J 積分 塑性変形がき裂先端の限られた領域でのみ生じているとい





K2I = G: (2.34)
ここで，Gはエネルギー解放率を表し，小規模降伏状態では両者が等価であることを示し
ている．E0 は E を縦弾性係数として，
E0 =
8>>><>>>:E (平面応力)E
1   2 (平面ひずみ)
(2.35)
により定義される材料定数である．
J 積分の分子動力学法への適用 原子系における J 積分を J 積分として，次式により評
価する [34]．本研究では，原子系により求められる J 積分値を J と，それ以外の方法で




















ここで，1 j はクロネッカーのデルタ，i j は応力，@ui=@xは変位勾配，Qは線積分を面積
分で行うために導入された重み，ly は図 2.7と対応させれば，き裂の y方向の厚みをそれ
ぞれ表している．添え字 C は解析対象となるデータを，O は緩和計算を行った無負荷時
のデータをそれぞれ表している．は積分する領域 S  内の原子を指し示し，V () は 原















具体的に，面心立方格子（face centered cuvic: fcc）構造を持つアルミニウムに対して，
刃状転位を導入する．fcc構造のバーガースベクトルは 1=2h110i方向であるため，今回は
図 2.9 の座標に示すように，1=2[110] 方向をバーガースベクトルとする．このとき，転
位の印から上側の原子層を抜き，その隙間をまわりの原子に変位を与えることでふさい
でいる．その後，原子シミュレーションにより緩和することで転位を作成している．図
2.9(a)に式 (2.22)より得られる刃状転位の応力場 xz を示す．このとき， = 30 GPaおよ
び b = 0:286 nm,  = 0:33を代入している．図 2.9(b)に原子シミュレーションにより緩和
後の応力場 xz を示す．原子モデルは z方向を自由表面で緩和を行っているため，転位の
周期配置は後述する図 3.3(b)のようになる．故に，図 2.9(a)では，図 3.3(b)に示すような
転位の周期配置の応力場を模擬するため，対象とする転位の他にその転位に隣接する転位
の応力場を重ね合わせて示している．図 2.9より，原子シミュレーションから得られる応


















を使って求める転位の自己エネルギー Eedge or screwMD を次式で定義する．









が存在するモデルサイズに依存していることがわかる．これは式 (2.23) および式 (2.25)





線形弾性論（式 (2.23) および式 (2.25)）より求められた刃状転位とらせん転位の自己
エネルギーはそれぞれ，0.97 nJ/m と 0.65 nJ/m である．ここで， = 30 GPa, b = 0:286
nm, R = 40 nm, r = 5bを代入している．これらの値は原子シミュレーションの結果と同
じオーダーを示しており，比較的よい一致を示しているが，原子シミュレーションの結果













(a) Linear elastic theory. (b) Atomic model.
Fig. 2.9 Shear stress (zx) fields around the edge dislocation in a small finite body.










(a) Linear elastic theory. (b) Atomic model.





































Square root of the area of models [nm]
Edge dislocation
Screw dislocation
Screw dislocation (divided by 1-ν)
















Fig. 2.13 Schematic figures of the analysis models with dierent initial boundary structure for the










ことで最安定粒界構造を探索する．このずらす量は displacement shift complete (DSC)格































Fig. 2.14 Initial states and relaxed states of the h112i15 tilt grain boundary.
和後の構造を示す．図 2.14(a)(b)(c)は x方向への DSC格子分の並進量がそれぞれ異なっ
ている．図 2.14の (a)では並進量は 0である．(b)では DSC格子 2つ分 x方向に並進さ




き，15に現れる構造ユニットを本研究では B構造と C 構造とそれぞれ呼ぶと，15に
は jBBCjの周期構造が現れる．

































Fig. 2.15 Misorientation angle vs. grain boundary energies of h112i tilt grain boundaries
for aluminum.
■粒界の諸特性





ここで，AGB は粒界面の面積である．式 (2.38)から評価する h112i粒界エネルギーと方位
差の関係を図 2.15に示す．本図より，粒界方位差により粒界エネルギーが変化し，エネ
ルギーカスプが点々と現れることがわかる．












式 (2.39)から求められる VGB と方位差の関係を図 2.16に示す．方位差とともに変化し
































































Free volume of the grain boundaries [nm]







































E00 = (1   )Ebulk + EGB (2.41)
と表される．本研究では，式 (2.40)と式 (2.41)を利用して，粒界を含む原子モデルに対し
てひずみを与えて得られる弾性率 E0 と E00 を求めて，今回作成した粒界の剛性率を求め
る．は各原子の占有体積が V0 と比べて 1%以上異なる原子数を全原子数で割った値と
する．
粒界面に対して平行にひずみを与える場合と垂直にひずみを与える場合で Ebulk および




+ f(1   )2E0   2E0   E00gEGB + E0E00 = 0 (2.42)
という二次式が得られ，これを解くことで Ebulk および EGB が得られる．二次式なので，
二組の解が得られるが，それぞれ求められた Ebulk の値が粒界を含まない同じ結晶方位を
持つ単結晶モデルの弾性率 EbulkSC と近い値を示す方を採用する．この方法で得られた E
GB
と粒界方位差の関係を図 2.18に示す．常に Ebulk > EGB であり，粒界は結晶領域より常に
軟らかく，おおよそ EGB は Ebulk の 40%から 60%であるということがわかる．
■格子転位の粒界への導入 本研究では，粒界に存在する，粒界方位差の緩和に寄与しな








Fig. 2.19 Distribution of atomic displacements in the slip direction to make edge dislocation dipoles.
I-I+0.5 GPa -0.5 GPa
(a) (b) (c) (d)
Fig. 2.20 First invariant stress fields during introducing edge dislocation pair to the grain






















Fig. 2.21 Schematic figure of one ended crack analysis model.
2.3.3 特異点に生じる力の評価
J 積分の妥当性を示すため，片側き裂モデルに対して J 積分を実行し，本研究で使用
する J 積分の経路依存性を検討する．つぎに，転位まわりに J 積分を適用し，転位に生
じる力（PK力）をできるか検討する．
経路依存性を確認するための解析モデル 片側き裂を含む原子モデルを作成し，応力拡大
係数 K を決めて各原子の変位を線形弾性論より与える．その後，図 2.21の青色で示す領
域を固定し，黄色で示す内部を共役勾配法により緩和することで片側き裂モデルを作成す









mを使用する．この応力拡大係数 K に対応する変位を式 (2.33)より与え
て，境界を固定し，内部を緩和した応力場を図 2.22に示す．同時に線形弾性論から得ら
れる式 (2.29)より求められる応力場も示す．式 (2.29)に必要な E と は本解析で用いる
原子間ポテンシャルで表現される Alに対して Vogit平均した値を用いており，それぞれ
2.3 原子モデルによる格子欠陥の再現 31








Fig. 2.22 z stress fields around the crack tip under mode I loading. Left and right pictures show








■片側き裂モデルに対する J 積分の経路依存性 上述の解析モデルに対して J 値を積
分範囲の内径 r1 と外径 r2 を変化させながら求め，積分経路依存性を検討する．ここでは，




mを対象とする．図 2.23に r1 と
r2 を変化させた場合の J 値を示す．図 2.23 より，r1 と r2 を大きくするほど，J 値は
収束していることが確認できる．式 (2.34)において KI を用いて評価されるエネルギー解







■Lomer の不動転位に作用する PK 力の評価 せん断ひずみを受ける Lomer の不動転






























Energy release rate of (a)
Energy release rate of (b)
(a)
(b)





図 2.24(a)に示すように Lomerの不動転位を中心に一辺が 120 nmの正方形の原子モデ
ルを作成し，その解析モデルを自由表面条件で共役勾配法により緩和する．この原子構造




均せん断応力 ¯MDzx から PK力を求める方法である．せん断応力 と PK力 f には，f = b
の関係式が成り立つので [12]，に ¯MDzx を代入して PK力を求める．ここで，bは Lomer
の不動転位のバーガースベクトルである．この方法を method 1 (¯MDzx ) と呼ぶ．2 つ目の
方法は，式 (2.36)から求める方法であり，method 2 (J-integral)と呼ぶ．ここでは，内径
r1 を 5 nmで固定し，外径 r2 を 6から 12 nmに変化させて，J 積分値の積分領域の依存
性を検討する．
以上の 2つの方法により求められた PK力を図 2.25 (a)に示す．method 1と method 2
で得られる結果を比較すると，両者ともせん断ひずみの増加に伴い線形的に PK力が増加
していることが確認でき，式 (2.36)を用いて PK力を評価することが可能であることが確
認できる．method 2で得られる PK力の方が method 1で得られる PK力よりわずかに大
2.3 原子モデルによる格子欠陥の再現 33








Fig. 2.24 Lomer sessile dislocation model. (a) Schematic figure of Lomer sessile dislo-
cation model. (b) Shear stress zx field of Lomer sessile dislocation model.
きいことが確認できるが，これは，原子の変位を拘束した境界条件の影響が関与している
と考えられる．
つぎに，外半径 r2 の依存性について検討する．method 2 の結果である黒丸を見ると，
外径の選び方で値がわずかに変化していることがわかる．より詳細に検討するために，せ
ん断ひずみ 0.2 %のときの外径 r2 と PK力の関係を図 2.25(c)に示す．外径が小さいとき
にはポテンシャルエネルギーの非線形の影響が出ていると考えられるが，外径を 9 nm以
上に大きくしていくとある一定値に収束していることが確認できる．そのため，転位に作





前述の Lomer の不動転位モデルに対して "z = 0:1;  0:4%の垂直ひずみひずみとせ
ん断ひずみを加えて，Lomerの不動転位まわりに J 積分を実行することで転位に生じる
PK 力を評価する．図 2.26 に垂直ひずみを与えた時に，転位に生じる PK 力を示す．図
2.26を見ると，各垂直ひずみにおいてほとんど違いが見られず，J により評価される PK
力においても，垂直応力の影響は小さく，その値に影響を与えていない確認できる．
■粒界をまたぐ J 積分 EGBD周りに J 積分を実行するとき，粒界をまたぐため，得
られる PK 力には弾性異方性の影響が存在していると考えられる．ここでは，21h112i
2.3 原子モデルによる格子欠陥の再現 34
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Fig. 2.25 (a) PK force vs. shear strain diagram. (b) Integral region for J integral analy-
sis. (c) Outer cuto r2 dependence of J-integral.
傾角粒界（ = 44:4）の平衡粒界モデルと EGBDを導入した非平衡粒界モデルを対象に
する．それぞれ，"z =2%のひずみを与え緩和した原子配置に対して J 積分を実行する．
このとき，J（PK力）を評価する座標系を h112i軸周りに回転させた結果と回転角度 
の関係を図 2.27に示す．
図 2.27を見ると，灰色で示した EGBDに作用する PK力は，周期的に変動しているこ
とが確認でき，PK力が作用する方向を表す x1 方向と，EBGDのバーガースベクトルの
方向が同じとき（ = 157:8 または  = 337:8），PK力は最大・最小となっていることが
確認できる．一方で，EGBDを含まない平衡粒界の場合，PK力は によらずほぼゼロを
示しており，強い弾性異方性が生じていないことが確認できる．これは，本研究で使用す
るポテンシャルエネルギーから求められる異方性因子が 1.25 であり，1 に近いことが影
響していると考えられる．本研究で使用する原子間ポテンシャルにおいて，EGBD に対
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の転位線の張り出し角度である．転位同士の切り合いに対して，c が ldis に反比例すると





という関係になると述べている．式 (3.2)および式 (3.3)は b=ldis の部分が共通であるこ
とがわかる．それ以外の部分を比較すると，c = 0とすれば，ldis=b = 56:4となるとき，













Table 3.1 Crystal orientations for the A slip system.
Slip system h110i (x1) h112i (y1) h111i (z1)
A1 [110] [11¯2] [11¯1¯]
3.1.1 転位間の弾性相互作用
■解析モデルと解析条件 今回，解析対象はアルミニウムとして，Mishinらの EAMポテ
ンシャルエネルギーを利用する [27]．結晶方位は x1 方向が [110] 方向，y1 方向が [11¯2]
方向，z1 方向が [11¯1¯]方向とする．そのため，図 3.2に示すように，x1 方向は転位のバー
ガースベクトルの方向に，y1 方向は刃状転位の転位線方向に，z1 方向はすべり面に垂直
な方向にそれぞれ対応しており，2.3.1節で示す方法で刃状転位またはらせん転位を導入
する．このすべり系に存在する転位を A1 と呼び，そのすべり系を表 3.1に示す．ここで，
太字はすべり面を，下添え字はバーガースベクトルの向きをそれぞれ表している．本節で
は図中の lw と lh は等しく，それぞれが 20 および 30, 40, 60 nm の四種類のモデルを作
成する．すべてのモデルにおいて，転位線方向は ld =1.8 nm とする．導入する転位によ
り，lw と lh，ld に対応する結晶方位が変化する．刃状転位に対する結晶方位は図 3.2(a)で
あり，らせん転位に対する結晶方位は図 3.2(b)である．両者は z1 軸を起点に時計回りに
90 回転していることに注意する．これらのモデルに対して，全方向に周期境界条件を適








edge; PKF = xz =
b
2(1   )r4 x(x
2   z2) for edge dislocation; (3.4)
screw; PKF = xz =
b
2r2
y for screw dislocation: (3.5)
となる．今回のモデルでは，zは転位間距離となり，lh=2とする．つぎに，x, yについてそ
れぞれの最大値を求める．式 (3.4)の xに対する極値は，x = (
p






















(a) Edge dislocation dipole. (b) Screw dislocation dipole.































Fig. 3.3 Dislocation arrangements to express (a) the periodic boundary condition and














ほぼ一定の値を示しているため，0 は刃状転位に対しては約 20 MPa，らせん転位に対し






































Fig. 3.4 Relationships between square root of the dislocation density m and CRSS.
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している [39]．図 3.5に転位の切り合いにより生じる欠陥を示す．図 3.5は Thompsonの
四面体の展開図であり，図中に A1 で示す転位がそれぞれの転位と切り合う場合，どのよ
うな欠陥を構成するかを示している [39]．fcc構造の場合，kinkおよび Lomer-Cottrell固











Table 3.2 Crystal orientations for the B, C and D slip systems.
Slip system h110i (x2) h112i (y2) h111i (z2)
B1 [110] [1¯12] [11¯1]
B4 [101¯] [121] [11¯1]
B5 [011] [2¯1¯1] [11¯1]
C2 [011¯] [2¯11] [111]
C4 [101¯] [1¯21¯] [111]
C6 [11¯0] [112¯] [111]
D3 [101] [1¯21] [1¯1¯1]
D5 [011] [2¯11¯] [1¯1¯1]
D6 [11¯0] [112] [1¯1¯1]
■解析モデル 解析対象はアルミニウムとする．解析モデルの概要図を図 3.6(a)に示す．
本モデル中には転位が三つ存在する．一つは切る転位であり，A1 である．この転位は図
中の O   x1y1z1 座標系に存在しており，それぞれ x1 方向が [110]方向（バーガースベク
トルの方向），y1 方向が [11¯2] 方向（刃状転位の転位線方向），z1 方向が [11¯1¯] 方向（す
べり面に垂直な方向）とする．残りの二つの転位は切られる転位であり，転位対として
O   x2y2z2 座標系に存在している．それぞれ x2 方向が h110i方向（バーガースベクトル
の方向），y2 方向が h11¯2i方向（刃状転位の転位線方向），z2 方向が h11¯1¯i方向（すべり面
に垂直な方向）にそれぞれ対応しており，それぞれの方向の具体的な値を表 3.2に示す．
表 3.1と同様に，太字はすべり面を，下添え字はバーガースベクトルをそれぞれ表してい
る．表 3.2に示す各すべり系の関係図を図 3.5に追記する．図 3.6(b)に実際の原子モデル
の欠陥構造を示す．上側の表面は今回表示していないことに注意する．A1 と示される転
位は表 3.1に示す結晶方位を持つ刃状転位であり，B1 で示す転位対は表 3.2に示す B1 の
結晶方位に対応している．B1 で示す刃状転位対は切られる転位であり，周期境界条件を




び y1 方向），すべり面に垂直な方向である z1 方向を自由表面で緩和を行う．その後，表
面原子を固定し，その固定した上面と下面の表面を x1 方向に 1 m/sで変位を与えること
でせん断ひずみを負荷する．解析温度は 0.1 Kとする．





る．すべり系による CRSSの変化を検討する場合には O   x2y2z2 に存在する刃状転位対
について図 3.7に示すフランクループを利用する [43]．O   x1y1z1 に存在する転位をらせ
ん転位にして同様の計算を行ったが，O   x2y2z2 に存在する刃状転位を起点に転位線全体
で交差すべりを起こし，転位の切り合いは起こらなかったため，今回は刃状転位の結果の
みを示す．
■林転位密度 f と CRSSの関係 まず，林転位密度 f と CRSS関係を考察するため，A1
のすべり面と平行なバーガースベクトルを持ち，A 以外のすべり面に存在する転位 B1，
C2 および D3 に着目する．ここでは，lw を 25 nmで固定している．f を変化させるため，
ld が 25, 20, 15 nmである三つのモデルを作成する．
D3 に存在する刃状転位を A1 に存在する刃状転位またはらせん転位が切る場合の時間
と応力の関係を図 3.8に示す．線の色の違いは f の違いである．図 3.8より，応力は時間
によって周期的に変化していることがわかる．応力がピークを示すときに転位の切り合い
が生じている．f が大きくなると応力のピーク値が大きくなっていることがわかる．
図 3.9に f の平方根と CRSSの関係を示す．この図より，転位密度の平方根に比例し




Zhou らや Rodney らは CRSS は ldis に反比例すると考えているため [40, 41]，本節で
も同様の考察を行う．まず，図 3.10より，張り出す転位線の長さ ldis を求める．この ldis
は B1 および D3 に対しては，O   x1y1z1 座標系から見た林転位間隔を ld から引いた値
を使用している．C2 では林転位を一つずつ切っていくため，ldis = ld としている．その
ldis と CRSS の関係を図 3.11 に示す．刃状転位が他の転位線を切る場合について着目す
ると，ldis の減少とともに CRSSは増加している．特に，B1 を切る場合に注目して，後述
する Bacon らの式（式 (3.15)) によりフィッティングを行った結果を図中の破線で示す．
このとき使用したバラメーターは D = 5:7 nm, B f = 2:6 nmである．シミュレーションの
結果をよく表すことができている．一方で，Zhouらの式と Rodneyらの式も同図中に示

























Fig. 3.6 Calculation model for dislocation-dislocation cutting model. (a) Schematic
figure for the dislocation-dislocation cutting model. (b) Atomic structure of
B1 (edge) and A1 (edge) dislocations. Gray atoms: surface atoms. Red atoms:




Fig. 3.7 Atomic structures of B1 Frank-loop and A1 edge dislocation. Gray atoms:




























ρ = 0.33 x 1016
[1/m2]
Edge-Edge
ρ = 0.42 x 1016
ρ = 0.71 x 1016



































































Fig. 3.10 Atomic structures at the critical state of dislocation-dislocation interactions.
Gray atoms: surface atoms. Red atoms: hcp atoms. Blue atoms: defect atoms




































Fig. 3.11 Critical shear stress vs. ldis for each slip system. Dashed line: fitting line using
Bacon equation (eq.(3.15)).
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■すべり系と CRSSの関係 前節で使用した B1，C2 および D3 以外の転位線を切るため




が切るために必要な CRSSを図 3.12に示す．図 3.5に示す転位同士の反応で生じる欠陥
ごとにグループ分けしている．
図 3.12より，図 3.5に示す転位同士の反応でできる欠陥と CRSSにはあまり相関が見
られず，同一の欠陥を作る場合でも CRSS は異なることがわかる．前節において，転位
が切り合うときの CRSSは ldis と関係していることを示したが，切られる林転位によって
ldis は変化するため，その ldis の影響を検討する．ldis に CRSSは反比例するため，CRSS
に ldis を掛けて (CRSS ldis)張り出し長さの影響を考慮した結果を図 3.13に示す．図 3.12
と図 3.13 はほぼ同じ傾向を示しているため，ldis の CRSS への影響は小さいと考えられ
る．つぎに，図 3.14に系の応力が CRSSとなるときの原子構造を示す．ほとんどのモデ
ルで転位線の一部が交差すべりを起こしていることがわかる．特に，高い CRSS を示す
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Fig. 3.14 Atomic structures at the critical state of dislocation-dislocation interactions.
Gray atoms: surface atoms. Red atoms: hcp atoms. Blue atoms: defect atoms









イルアップモデルでは d と y の関係を表す HP係数は粒界構造や d によらず一定である
と想定している．
強ひずみ加工でされたアルミニウム材において，d > 10 m粒径を持つ粗大粒材では，
HP係数は粒界構造によらず一定である．しかしながら，d < 10 mの粒径を持つ超微細






















Fig. 3.15 Analysis model for interaction between grain boundary and dislocation. (a)
Schematic figure of the analysis model. (b) Grain boundary structure of 1685.




向に [11¯0]方向，y軸方向に [1¯1¯2]方向，z軸方向に [1¯1¯1¯]方向とし，粒 I，粒 IIに対して基
本結晶方位を y軸まわりにそれぞれ =2回転することで粒 Iと粒 IIの結晶方位を表現す
る．本節では転位対を粒界に導入するが，図 3.15(b)の格子転位（黒転位）のバーガース
3.2 転位と粒界の相互作用 56
ベクトルを bA とする．また，反対方向の転位のバーガースベクトルを bB とする．各粒
界の左側の粒界に bA の転位を導入したモデルを model A，bB を導入したモデルを model









本節では，粒 I から導入した格子転位が粒 II の方向に伝ぱするように，ひずみ速度










各すべり面に生じる分解せん断応力の制御方法 本節では，粒 I 内の [11¯0] 方向に生
じる分解せん断応力 IR と粒 II 内のに生じる分解せん断応力 
II










R が設定した X になるように z を決定し，対応する "z を系に与え
る．具体的に，z の決定方法を以下に示す．ある座標系 O   xyz を y 軸まわりに角度 
回転させた座標系 O   x0yz0 を考える．O   x0yz0 に生じる分解せん断応力 x0z0 ()は y軸
まわりの回転行列を利用し，
x0z0 () = (cos2    sin2 )zx + cos  sin (z   x) (3.8)
となる．本節では，対称傾角粒界を対象としているため，IR = x0z0 ( =2)，IIR = x0z0(=2)
となる．ここで，本節では，x = 0となるように応力制御を行っているため，x = 0を
3.2 転位と粒界の相互作用 57

































































となる．この式の に各粒界の方位差を代入し，Xに 0.5もしくは 2を代入することで z
の目標値を決定する．上記の方法により，X = 0:5となるように制御したときのせん断ひ










す．赤色と橙色，黄色が model Aを緑色と青色，水色が model Bをそれぞれ表している．
さらに，赤色と緑色が X = 0:5，橙色と青色が X = 2:0，黄色と水色が X = 1:0である場合










格子転位を伝ぱさせるために必要な CRSSは model Aと比べて大きいことが予想される．






1 GPa以上であるため，これらの粒界の格子転位通過に対する抵抗力は少なくとも 1 GPa
以上であることが推測される．
最後に， > 40 以上に注目する．この領域を大傾角粒界とする．この大傾角粒界では
 < 28 以下のときとは逆に，model Bにおいて隣接粒に格子転位が伝ぱする．その際の




角粒界では小傾角粒界より CRSSが高くなると考えられる．model Aでは， = 28  40
のように，ほとんどのモデルにおいて固定層との界面から格子転位が放出され，その際の
CRSSは 1 GPa以上であることを確認している．








動するすべり系の予測は N 値 [44]や M 値 [45]と呼ばれる幾何学的な結晶方位の関係か
ら考えられてきた．この幾何学的な関係で格子転位の粒界通過に対する CRSS を整理す
ることができるのであれば，CRSSは N 値や M 値の値の変化に関係していることが推測












































































Fig. 3.18 Misorientation angle dependence of the critical resolved shear stress for dis-
location transmission through grain boundaries. (a) and (b) picture show the
critical resolve shear stress: (a) IIR;c and (b) 
I
R;c, for slip systems of outgoing
and incoming dislocations, respectively.







f(n1  gi)(ni  g1) + (g1  gi)(n1  ni)g (3.12)
gはバーガースベクトルの方向を，nはすべり面に垂直な方向のベクトルをそれぞれ表し
ている．下添え字は 12個存在するすべり系を表している．この節で出てくるベクトルは












f(L1  Li)(g1  gi)g (3.13)







この N 値と M値を使って，今回のシミュレーション結果を考察する．図 3.20と図 3.21














加えて，方位差による CRSSの変化は 28  40 を境にして不連続である．これらの結果
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Fig. 3.21 M-Values for h112i tilt angle grain boundary.
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■粒界エネルギーと格子転位伝ぱ時の CRSSの関係 図 3.16の粒界エネルギーと粒界の
格子転位伝ぱ能力の対応関係について検討を行う．粒界エネルギーが方位差に対して増加
傾向を示す間はmodel Aにおいて格子転位が粒界を伝ぱする（ < 28 の小傾角粒界）．逆
に粒界エネルギーが方位差に対して減少傾向を示すと model Bの方が model Aより容易
に格子転位が伝ぱしていることがわかる（ > 40 の大傾角粒界）．また，粒界エネルギー











伝ぱ時に起動するすべり面の例を図 3.22に示す．図 3.22(a)は 1685（ = 4:8）の結果









図 3.24と図 3.25に 1685と 21の格子転位導入前の粒界構造を示す．ここで，粒界
構造を粒界転位を用いて表現するため，粒界構造に対する参照構造を設定する．本節で



















図 3.24(a)．大傾角粒界については図 3.25(b)）．小傾角粒界では model Aにおいて導入さ
れる格子転位が粒界を通過することができる．このとき図 3.24(a)の黄色転位のバーガー
スベクトルと model A において導入される格子転位のバーガースベクトルの内積は正と
なる．一方で，大傾角粒界では model Bにおいて導入される格子転位が粒界を通過するこ
















Fig. 3.22 Atomic configurations when dislocations are emitted from grain boundaries of















Fig. 3.24 Grain boundary dislocations for (a) 1685 and (b)  21 when 1 structure is






Fig. 3.25 Grain boundary dislocations for (a) 1685 and (b)  21 when 11 structure is




















































1CCCCA + B f 377775 (3.15)
と改良された．ここで，D は析出物の直径，B f はフィッティングパラメーターであ














ため，c も変化することが考えられる．析出物が強くなると，c は 0に近づき，カッティ













とすることが提案されている [20]．ここで， = D=2lpre であり，析出物間隔 lpre と析出
物の大きさ Dにより表される．cは析出物の分布がランダムであれば，c = 0:8と考えら







近年，分子動力学シミュレーションを用いて，体心立方格子（body centerd cubic: bcc）
金属中に存在するらせん転位に対して，その転位に生じる Peach-Koehler（PK）力に寄与
しない特定の応力（非すべり応力）を外部から負荷すると，そのらせん転位は分解せん断
























Fig. 3.26 Shear stress (yz) field of analysis models expressed by Chamati potential with
dierent periodic boundary conditions: (a) Square model and (b) Paralleogram
model. (c) Atomic structure of (111) planes in  Fe and squares represent the





解析モデル 本節では解析対象を  Fe として，x，y，z 方向の結晶方位をそれぞれ，
[112¯]，[111]，[11¯0] とする．ここで， Fe の格子定数を a0 として，三つのベクトルを
v[112¯] = a0[112¯]=3，v[111] = a0[111]=2，v[11¯0] = a0[11¯0]と定義する．これらのベクトルを
用いて，本節で使用する二つの異なる周期境界条件を有する解析領域 ei を以下のように
表現する．一つ目のモデルの esi は，
es1 = 14v[112¯]; e
s
2 = 16v[111]; e
s





ep1 = 14v[112¯]; e
p
2 = 16v[111]; e
p







らせん転位対を含む各モデルの yz 応力場を図 3.26(a)(b)にそれぞれ示す．本節では，左
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側のらせん転位を S1，右側のらせん転位を S2と呼ぶ．S1のらせん転位は bS1 = 1=2[111]
のバーガースベクトルを持つため，S2のらせん転位は bS2 =  bS1 のバーガースベクトル
を持つことになる．後述するように，本節では easy-coreのらせん転位の運動に注目する
ため，周期境界条件を適用した本解析モデルにおいて，厳密には隣接するらせん転位間の
x方向の距離（S1と S2の距離と S2と S10 の距離）は等しくないことに注意が必要であ





も異なることが図 3.26(a)(b)から確認できる．ここで，両モデルに対して，e3 を y方向に
1=2v[111] 傾けているが，これはらせん転位対を計算セルに導入することで生じる塑性ひず














原子間ポテンシャル 原子間相互作用として二つの  Fe を表現する原子間ポテンシャ
ルを用いる．一つは，Chamati らの原子埋め込み法（Embedded atomic method: EAM）
ポテンシャル [53] であり，もう一つは，Mendelev らの EAM ポテンシャル [54] ある．
Mendelevらは 5種類のポテンシャルを検討しているが，その中で bcc鉄中の欠陥構造を












を実行するためには，らせん転位がある easy-core から隣接する easy-core へ移動する前
後の原子配置を求める必要がある．
bcc金属のすべり系として，f112g面と f110g面の二つのすべり面が考えられている [55]．
そこで，図 3.26(c) の “0” の位置にらせん転位が存在する場合を考える．f112g 面を移動
する場合，転位コアは [11¯0] 方向に “0”!“7” に移動することになる．しかしながら，










ず，図 3.26(c) に示す “0” の位置にらせん転位コアが存在する場合を遷移前とし，残り
の “1” から “6” の位置にらせん転位コアが存在する場合を遷移後とする．これらの遷移
前と遷移後の解析モデルに対して，外部負荷が作用している場合の安定構造を，解析温
度 0.1 Kの分子動力学シミュレーションにより求め，得られる安定構造を NEB法で用い
る初期座標と最終座標とする．ここで外部負荷は，単軸応力 x，y，z，および静水圧
hydro(= x +y +z)について考える．hydro を負荷するとき，x = y = z である．各






















































































-3.5 -3.0 -2.5 -2.0 -1.5
Fig. 3.27 Dierential displacement vectors around a screw dislocation under no external
loading expressed by (a) Chamati potential and (b) Mendelev potential, and
under external loading of (c) x =  1:0 GPa and (d) x = 1:0 GPa expressed
by Chamati potential. Open and closed circles represent atoms in the perfect
bcc structure and in the screw dislocation core. Atomic colors represent the
dierent depths of the stacking atomic layers along the [111] direction.








ベクトル [56] を利用する．DD ベクトルは転位コア構造の表示法である．らせん転位を
表すためには，まず完全結晶とらせん転位を含むモデルを比較し，y方向の原子変位 uy を
求める．つぎにある原子 に対して，f111g面上の最隣接原子 を探し，それらの変位差
の大きさ juy   uy jを求める．DDベクトルの大きさは，上記の変位差の大きさを意味して
おり，DDベクトルの方向は，原子と 原子をつなぐ方向であり，その向きは，小さい
変位を持つ原子から大きい変位を持つ原子の方向を正とする．











































































(a) Chamati potential (b) Mendelev potential
Fig. 3.28 Relationships between total energy ENEB and image numbers of NEB analyses
under external stress x. The screw dislocation core moves from “0” to “1” or





x =  0:05c44 と z = 0:05c44 が同時に作用する場合は，“3” “6”の方向に DDベクトル
が拡張し，一方で，x = 0:05c44 と z =  0:05c44 が同時に作用する場合は，“1”と “2”方
向に DDベクトルが拡張する．これに対して，本解析条件では，二軸ではなく単軸応力を
負荷しており，なおかつその絶対値も 0:015c44 以下である．そのため，図 3.27(c)(d)に示




パイエルスエネルギーの非すべり応力依存性 図 3.28(a)(b)に，Chamatiらの EAMポテ
ンシャルとMendelevらの EAMポテンシャルを用いた正方形モデルに対して，負荷応力
x を作用させ，らせん転位が “0”!“1”，もしくは “0”!“2”に移動するときの初期座標か
らの系全体のエネルギー変化 ENEB をそれぞれ示す．横軸の値は，NEB 法で内挿したイ
メージの番号を意味しており，イメージ番号 0では，らせん転位コアは図 3.26(c)の “0”
の位置に存在し，イメージ番号 18 では，“1” もしくは “2” の位置に移動している．プ
ロットの色の濃淡は x の大きさを表している．







ながら，二つの原子間ポテンシャルは，ともに ENEB の最大値 EmaxNEB は非すべり応力 x
に依存し，一方で，初期座標と最終座標のエネルギーの差（E）は非すべり応力 x に依
存しないという共通の傾向を示している．この傾向は，他の非すべり応力についても確認
できる．0 ! 1にらせん転位が移動する場合 E < 0であるが，0 ! 2に移動する場合，
E > 0となる．これは前に述べたように，隣接する転位間距離が等間隔でないことに起





Eint である [55]．最後は，転位が隣接する easy-coreに移動するために乗り越えるべきパ
イエルスエネルギー Ep である [42]．ここで，E と Eint の値が今回の非すべり応力によ
り変化していれば，E は変化するはずである．しかしながら，図 3.28に示すように E
はそれぞれのらせん転位移動方向に対して非すべり応力による変化は確認できない．これ





図 3.29に Chamatiらの EAMポテンシャルエネルギーを使用した正方形モデルの EmaxNEB
の非すべり応力依存性をそれぞれ示す．図 3.29(a) に示すように，hydro を負荷すると，
らせん転位の移動方向によらず，圧縮雰囲気で EmaxNEB が大きくなり，膨張雰囲気では逆に
EmaxNEB が小さくなっている．これは，図 3.29(c)に示すように，転位線方向に y を負荷し
た場合においても同様である．つまり，hydro や y は，EmaxNEB の非すべり応力の関係か
ら，らせん転位の運動方向には影響を与えないことがわかる．次に，転位線に垂直方向に
x または z を負荷した場合を考える．このとき，EmaxNEB の非すべり応力依存性は，らせ
ん転位の運動方向に影響を受けている．図 3.29(b)に示すように，EmaxNEB の x 依存性は，
“1”，“2”方向に移動するとき正の相関を示すが，“3”“6”方向に移動するときは負の相関
を示すことが確認できる．一方で，図 3.29(d)に示すように，EmaxNEB の z 依存性は，x の
場合に比べて反対の傾向を示している．
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-1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0 -1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0 -1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0 -1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0
(a) hydro (b) x (c) y (d) z
Fig. 3.29 Relationships between energy barrier EmaxNEB and various applied stresses of
Chamati potential: Square model. Colors of both circles and lines correspond








































-1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0 -1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0 -1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0 -1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0
(a) hydro (b) x (c) y (d) z
Fig. 3.30 Relationships between energy barrier EmaxNEB and various applied stresses of
Mendelev potential: Square model. Colors of both circles and lines correspond







































-1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0 -1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0 -1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0 -1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0
(a) hydro (b) x (c) y (d) z
Fig. 3.31 Relationships between energy barrier EmaxNEB and various applied stresses of
Chamati potential: Parallelogram model. Colors of both circles and lines cor-
respond to the screw dislocation propagation direction.
図 3.30，3.31にMendelevらの EAMポテンシャルを使用した正方形モデルと Chamati












































図 3.32に PAと PLに対する EmaxNEBの変化を示す（Chamatiの正方形モデル）．図 3.32(a)





























































(a) Relationships between EmaxNEB and PA (b) Relationships between E
max
NEB and PL
Fig. 3.32 Relationships between energy barrier EmaxNEB and the geometrical parameter PA
or PL of Chamati potential: Square model. Colors of both marks and lines
correspond to the screw dislocation propagation direction. Closed triangles:
Hydrostatic stress. Closed circles: x. Open triangles: y. Open circles: z.
で，図 3.32(b)を見ると，hydro や y による PL の変化は x や z に比べて大きいことが
わかる．PA や PL の変化が大きい場合，EmaxNEB は負の相関を示している．しかしながら，
PA もしくは PL それぞれにおいて，変化が小さい非すべり応力成分が存在する．そのた
め，PA もしくは PL のみでは全ての非すべり応力成分が EmaxNEB に及ぼす影響を統一的に整
理することができないことが理解できる．
そこで，上記の二つのパラメーターの和を P(= PA +PL)として，パイエルスエネルギー
との関係を検討する．図 3.33(a)は Chamatiらの EAMポテンシャルの正方形モデル，図
3.33(b)はMendelevらの EAMポテンシャルの正方形モデル，図 3.33(c)は Chamatiらの



































































































Fig. 3.33 Relationships between energy barrier EmaxNEB and the geometrical parameter P =
PA + PL. Colors of both marks and lines correspond to the screw dislocation
propagation direction. Closed triangles: Hydrostatic stress. Closed circles: x.
Open triangles: y. Open circles: z. (a) Chamati potential: Square model.






ε > 0 
σx < 0  
σz > 0  









ε < 0 
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Fig. 3.34 Interaction between a precipitate and atomic structure. (a) Schematic figure
of interaction between a spherical precipitate and a screw dislocation. Atomic
structural change around the spherical precipitate with (b) "¯ > 0 and (c) "¯ < 0.
スエネルギーが変化することが明らかに理解できる．
なお，Mendelevらの EAMポテンシャルを使用した場合，Pの取り得る範囲が他に比
べて大きいことが確認できる．これは，Mendelev らの EAM ポテンシャルの c11 は他の










を原点とする．また，転位線が y方向に伸びているらせん転位が z > 0の xy面を x方向
に沿って負から正の方向に移動すると仮定し，転位線の一部が析出物に近接しているとす
る．今回は y = 0の面で，析出物の応力場の影響を受けて最初の交差すべりが発生すると
仮定する．






2   3x2 3xy 3xz
3xy r2   3y2 3yz
3xz 3yz r2   3z2
3777777775 (3.22)
ここで，"¯ はミスフィットひずみ，Rs は球状析出物の半径，r は原点からの距離 (=p






まず，正のミスフィットひずみ "¯ > 0の場合を考える．析出物に近づくらせん転位のす
べり面を，析出物の中心を通る面から析出物の半径の 1=
p
3の範囲（0 < z < R=
p
3）とす
れば，y = 0の平面におけるこの領域は常に，x < 0，z > 0，xz > 0の応力雰囲気にな
る．これらの応力成分の符号を考慮すると，析出物近傍の原子構造は，図 3.34(b)に示す
ような形状に変化する．ここで，らせん転位の移動方向，“0”!“2”，“0”!“4”，“0”!“6”
に対する Pをそれぞれ考える．まず，図 3.34(b)より，らせん転位が “0”!“2”に移動す
る場合は，P > 0となり，パイエルスエネルギーは減少することが推測できる．一方で，
“0”!“4”，もしくは “0”!“6”に移動する場合は，P < 0となり，パイエルスエネルギー
は増加することが推測できる．つまり，"¯ > 0 の場合，らせん転位は交差すべりを生じ
るよりも，同じすべり面上で析出物と相互作用する方が，パイエルスエネルギーは小さ
いことになり，結果的に，交差すべりが生じにくい可能性を示唆している．この結果に
対して，負のミスフィットひずみ "¯ < 0 の場合，上記と同じ領域内では常に，x > 0，
























位の析出物通過時の臨界分解せん断応力 (Critical resolved shear stress: CRSS)を求め，lpre
と CRSSの関係を定式化する．
■析出物のモデル化 本節では，析出物と転位の相互作用を検討する．析出物はポテン


















図 3.35 に析出物の二体項のポテンシャルエネルギーを示す．黒線は Mishin らのポテ
ンシャルエネルギー [27]の結果であり，色つきの線が析出物に追加されるポテンシャル
エネルギー add である．色の違いは Aadd の違いを示している．黒線とそれぞれの線を重
ね合わせて析出物の二体項ポテンシャルエネルギーとする．密度項はそのまま Mishinら
のポテンシャルエネルギー [27]を使用する．図 3.35より，add により追加されるポテン
シャルエネルギーは第一隣接距離近傍で大きくエネルギーを下げ，第二隣接以降にはほと
んど影響を与えないことがわかる．
析出物の凝集エネルギー 図 3.36 に析出物の凝集エネルギーを示す．比較のために，
s = 0:010 nmの他に，s = 0:005; 0:050 nmとした結果を示す．これらの Aadd は s = 0:010
nm としたときの jaddj の最大値とそれぞれの jaddj が等しくなるように設定する．図
3.36(a) は Aadd と凝集エネルギーの関係を示している．s によらず，凝集エネルギーと
Aadd は負の相関を示す．図 3.36(b)は jaddjの最大値 jaddjmax と凝集エネルギーの関係を
示す．この場合，sによらず一定の関係を示している．これはそれぞれのポテンシャルに
おいて，jaddjmax を等しくしているためである．
析出物の不安定積層欠陥エネルギー fcc 構造のすべり面である (111) 面は






















































Fig. 3.35 Additional two-body potential functions to design precipitates with dierent
mechanical properties.
ている．例えば，図 3.37(a) に示すように，4 番目の A 層以降が b1 で示す方向に移動
したとする．A 層は B 層と，B 層は C 層と，C 層は A 層とそれぞれ同じ配置となるた
め，(111) 面の周期構造は jABCBCAj となる．そのため，fcc 構造の周期構造の一部が
(BCBC) の hcp 構造を示す．このような fcc 構造中に存在する周期構造が乱れ，途中で
hcp構造を示すことにより生じるエネルギーが積層欠陥エネルギーと呼ばれている [12]．
積層欠陥エネルギーはある A層を境に上側の原子を図 3.37(a)の矢印 b1 方向にまず動か
し，その後，b2 方向に動かすことで求める．
図 3.37(b)に Mishinらの EAMポテンシャルエネルギー [27]の一般化積層欠陥エネル
ギー関係を示す．横軸の変化は図 3.37(a)に示す与える変位と関係し，0では変位は与え
られていない．0.5になると，b1 分の変位が与えられ，変位が与えられている面と与えら
れていない面を境に hcp 構造が現れる．横軸が 1.0 になると b1 の変位が与えられた後，





















































































Fig. 3.36 Cohesive energy of precipitates. (a) Cohesive energy vs. Aadd. (b) Cohesive
energy vs. jaddjmax
上記の結果に加えて，母相で利用するポテンシャルエネルギーに Aadd = 2  10 3 eV m,









図 3.38 に析出物の不安定積層欠陥エネルギーと Aadd の関係を示す．黒破線は Mishin
らの EAM ポテンシャルエネルギー [27] より求められる不安定積層欠陥エネルギーであ
る．比較のために，s = 0:005; 0:050とした結果を示す．全体的に Aadd と不安定積層欠陥
エネルギーは正の相関がある．s = 0:050のとき，Aadd が小さいとき黒破線とほぼ同じ値
を示す．これは add の寄与が小さいためである．また，sが小さくなると不安定積層欠陥
エネルギーと Aadd の傾きが大きくなっていることがわかる．
析出物のせん断弾性係数 図 3.39 に Aadd とせん断弾性係数の関係を示す．図 3.38 と同
















































Fig. 3.37 (a) Slip directions of an edge dislocation on the (111) plane for fcc structure.
























































































































Unstable stacking fault energy [J/m2]






ネルギー [27]を利用する．原子モデルの概要を図 3.41に示す．x方向が [110]方向に，y
方向が [11¯2]に，z方向が [11¯1¯]にそれぞれ対応している．このモデルに 2.3.1節で示した
方法で刃状転位とらせん転位をそれぞれ導入する．モデルの大きさ lw; lh; ld はすべて 20
nmとする．図 3.41(a)は刃状転位に対する解析モデルの概要図であり，(b)はらせん転位
に対する解析モデルの概要図である．両者は z方向に 90 回転している．各転位の初期配
置は図中に示す通りである．析出物は転位線のすべり面を中心に 1 nm四方の立方体を配
置している．解析モデルの原子構造を図 3.42 に示す．この図は fcc 構造以外の欠陥構造
（転位線に相当：青色と赤色）と析出物（黒色原子）を示している．立体感を出すために
一部の fcc構造（灰色）も表示している．析出物に追加される二体項 add のパラメーター
は Aadd = 3:3  10 2 eV m, s = 0:010 nmとする．
解析温度は 0.1 Kとし，系内部の z方向の平均応力 ¯z を制御するため，全方向に周期
境界条件を適用する．このモデルに対して，まず，¯z を 1.0 GPa から-1.0 GPa まで 0.5
GPa間隔でそれぞれ与え，20 ps緩和を行う．その後．zx = 1:0  108 1/sでせん断ひずみ
を負荷する．このとき，その他のひずみは制御しない．





























































(a) Edge dislocation (b) Screw dislocation
Fig. 3.41 Schematic figures of dislocation models to express the dislocation-precipitate interactions.








(a) Edge dislocation (b) Screw dislocation
Fig. 3.42 Atomic configurations of dislocation models. Black: precipitate atoms. Gray




































Applied normal stress        [MPa]σz
Fig. 3.43 Influence of applied normal stress z on the critical shear stress. Colors corre-
spond to Fig.3.44.
double cross slip































σz = -1000 [MPa] 
σz = 500 [MPa] 
σz = 1000 [MPa] 
σz = 500 [MPa] 




Fig. 3.44 Atomic structures of the propagation mechanisms. Gray atoms: fcc structure.
Red atoms: hcp structure. Blue atoms: other defects. Red group: Orowan




解析モデルと解析条件 解析対象はアルミニウムとし，Mishin らの EAM ポテンシャル
エネルギー [27] を利用する．原子モデルの概要図を図 3.45 に示す．このモデルに 2.3.1
節で示した方法で刃状転位またはらせん転位をそれぞれ導入する．x 方向が [110] 方向
に，y 方向が [11¯2] に，z 方向が [11¯1¯] にそれぞれ対応している．図 3.41(a) は刃状転位
に対する解析モデルの概要図であり，(b)はらせん転位に対する解析モデルの概要図であ
る．両者は z 方向に 90 回転していることに注意する．前節では，全方向に周期境界条




る．モデルの大きさは lw = 20 nm, lh = 8 nm とする．ld は 10, 20, 40, 60 nm とする．ld
は転位の張り出し長さ lpre と関係し，析出物の大きさが 1 nm 四方の立方体であるため，




析出物に追加される二体項 add のパラメーターは s = 0:010 nmとし，Aadd は図 3.35に
示す 11個の値を使用する．3.1.2節と同様に，すべり面の方向である z方向を自由表面で
緩和を行い，その後，表面を固定し，その固定した上面と下面の表面を x方向に 1 m/s
で変位を与えることでせん断ひずみを負荷する．解析温度は 0.1 Kとする．
析出物の物性による転位の通過機構の変化 析出物の物性による転位の析出物通過の対
する CRSS を検討する．ここでは ld = 10 nm の結果を示している．図 3.47(a) に CRSS
と Aadd の関係を示す．全体に Aadd と CRSS は正の相関が見られる．刃状転位に対して
求めた摩擦応力は，先述した通り，0 = 20  30 MPa である．らせん転位に対しては，
0 = 30  50MPaである．0と CRSSを比較すると，刃状転位に対しては，Aaddによらず，
0 より大きな CRSSを示している．らせん転位に対しては，カッティングが起こる場合，
CRSSは 30 MPa以上を示している．そのため，析出物による CRSSの上昇が確認できる．
Aadd > 2:010 3 eV mを境に急激に CRSSが上昇し，らせん転位ではそれ以降 CRSSは
一定値を示し，刃状転位では Aadd > 3:3 10 3 以上になると一定値を示している．図 3.48
に刃状転位が析出物を通過するときの原子構造を示す．この図より，Aadd > 2:010 3（図


























(a) Edge dislocation (b) Screw dislocation











(a) Edge dislocation (b) Screw dislocation
Fig. 3.46 Atomic configurations of dislocation-precipitate interaction model. Black
atoms: precipitate atoms. Gray atoms: fcc structure. Red atoms: hcp structure.
Blue atoms: other defects.
ある．この交差すべりにより，実際に張り出すことができる転位線長さが短くなることが
CRSSの急激な上昇と関係があると推測できる．




















































































(a) CRSS vs. Aadd (b) CRSS vs. Rs






-3 Aadd = 2.0x10






























1. 2. 3. 
6. 
 5. 4. 
Fig. 3.48 Dislocation bowing out shapes. Gray atoms: fixed surface plane. Red atoms:
hcp structure. Blue atoms: other defects except fcc and hcp structures. Num-





Fig. 3.49 Atomic configurations of screw dislocation and the precipitate each strain.
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析出物の物性と転位の析出物通過メカニズムの比較を行う．図 3.47(b)に CRSSと母相
のせん断弾性定数 bulk と析出物のせん断弾性定数 pre の比 Rs（= pre=bulk）の関係を






析出物の間隔と CRSSの関係 転位線の張り出し長さ lpre と CRSSの関係について考察
する．まず，析出物間隔すなわち，張り出し長さ lpre と CRSSの関係を図 3.50に示す．こ
のとき，add には s = 0:010 nmおよび Aadd = 3:3  10 3 eV mを使用している．らせん転








うに適当なフィッティングパラメーター B f を選ぶことで，シミュレーション結果と合わせ

























































Fig. 3.51 Dislocation bowing out shapes. Black: precipitate atoms. Gray atoms: fixed









する林転位密度 f による強化と 3.3.2節において示した析出物による強化は，それぞれ転
位線の張り出し長さ ldis および lpre を代表長さとする．3.2節において示した，粒界の転位
通過に対する抵抗の結果の代表長さは，粒界転位の間隔 dgb とする．この間隔は  < 28






























dislocation elastic interaction hardening (edge)
forest hardening (cutting)
precipitate hardening
high angle grain boundary
small angle grain boundary
Fig. 3.52 CRSS vs. characteristic length. Red open triangles: Elastic interaction hardening. Or-
ange solid triangles: dislocation cutting hardening. Cyan open circles: dislocation prop-
agate low angle grain boundary. Blue solid circle: dislocation propagate high angle grain










で示す．式 (3.15)に利用するパラメーターは D = 5:7 nm, B f = 2:6 nmである．析出強化
に対して，Baconらの式（式 (3.15)）を使ってフィッテングした結果を図 3.52の桃色線で
示す．式 (3.15)に利用するパラメーターは D = 1 nm, B f = 4:2 nmである．転位の粒界通
































































































きの臨界せん断応力 c は一定と考えている．そのため，どのような粒径 d でも降伏応
力と d 1=2 の関係は直線となる．しかしながら，d < 10 mである UFG材の降伏応力と




対して方位差が 15 以上の粒界が占める比 fHAGB が 30 %以下の材料（図 4.2の赤点）の
Hall-Petch係数は fHAGB が 30 %以上の材料（図 4.2の青点と緑点）の Hall-Petch係数よ
り低いことが報告されている [10]．本節では，この UFG材の特異な Hall-Petchの関係を
表現できる拡張したパイルアップモデルを示す．
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Fig. 4.1 Schematic figures of two pile-up models. (a) A dislocation source in a neighbor
grain. (b) Dislocation sources in the grain boundary.
■パイルアップモデルの概説 パイルアップモデルには塑性変形伝ぱの仕方によって 2つ
の考え方がある [62]．2つの考え方の概要図を図 4.1に示す．
1つ目は粒界から距離 r 1 離れた位置に存在する転位源をパイルアップした転位が刺激
することで塑性変形が隣接粒に伝ぱするという考え方である（図 4.1(a)）．この考え方を
case 1と呼ぶ．巨視的な降伏せん断応力  1y は，粒界から距離 r 1 の位置に存在する転位




y = 0 + 2
p
r 1 1c d 1=2 (4.1)
ここで，0 は摩擦応力である．
2つ目は粒界から転位が発生する場合である（図 4.1(b)）．このモデルの巨視的な降伏せ
ん断応力  2y は粒界にパイルアップしている転位の先頭の転位に働く応力集中が粒界を介




y = 0 + 2
q
C 2c d 1=2 (4.2)
ここで C = b=f2(1   )gであり，はせん断弾性係数，bはバーガースベクトル，ポア
ソン比をそれぞれ表している．式 (4.1)中の r 1 と  1c ，式 (4.2)中の  2c がそれぞれ一定
であれば，これらの 2式は共に，降伏応力が d 1=2 に依存することになる．今回，UFG材
の Hall-Petch 関係に対する粒界方位差依存性をパイルアップモデルに取り込むため，式
(4.1)中の r 1 と  1c ，式 (4.2)中の  2c のパラメーターについてそれぞれ検討を行う．
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■パイルアップモデルへの粒界方位差依存性の導入
粒内転位源 : case 1 case 1のパラメーターである r 1 と  1c に対して検討を行う．今回
























のように d の関数とする．また，隣接粒に存在する転位源の位置 r 1 は FR源が存在する


















となり，y は d 1 に比例していることがわかる．
粒界転位源 : case 2 case 2のパラメーターである  2c に対して検討を行う．今回， 2c
は粒界から転位が生成されるために必要な臨界せん断応力であると考える．問題となるの
は，この  2c の粒径 d依存性である．本研究において，粒界から転位が発生する場合， 2c
は粒界構造にのみ依存して dには依存しないと考え，粒界から転位が放出されるために必
要な臨界せん断応力 GBc とする．よって，式 (4.2)は以下のように書き換えられる．

2




■今回のモデルでの Hall-Petch の関係 図 4.2 に今回のモデルでの Hall-Petch の関係を
示す．図 4.2の縦軸は降伏応力 y，横軸は粒径 d 1=2 である．今回，降伏応力 y は降伏
せん断応力 y との関係式
y = My (4.8)
から求めている．ここで，M はテイラー因子であり [12]，M = 3:06 を使用する．材料
パラメーターは実験結果 [10] が純アルミニウムを対象としているため， = 30 GPa，

















Fig. 4.2 Hall-Petch relationships of aluminum. Symbols: experimental data for pure
aluminum by Kamikawa et al. [10] and lines: proposed theoretical models.
MPaとする．黒線は case 1を，その他の実線は case 2をそれぞれ表している．粒界から
転位を放出するために必要な臨界せん断応力 GBc を 25  250 MPaまで 25 MPa間隔で変
化させた場合の Hall-Petch 関係を表している．図 4.2 において，もしも GBc = 100 MPa
とした場合（黄線），Hall-Petch の関係はピンク矢印で示す関係を示す．まず，粒径が大
きい場合，case 1の粒内転位源が降伏を支配するため黒線で示す Hall-Petch の関係とな
る．つぎに，d = 5:1 mにおいて黒線と黄線が交わっており，そこを境に粒内転位源から
粒界転位源に切り替わり，d < 5:1 m では粒界転位源が降伏を支配し，黒線から黄線に
Hall-Petchの関係が切り替わる．今回のモデルにおいて，GBc の違いによる Hall-Petchの




デルから考えると，小角粒界では d < 10 mの実験結果は GBc = 50 MPaの橙線と良く一
致しているが，一方で，大角粒界では d < 2 mにおいて粒内転位源の黒線から粒界転位






































Grain size d [nm]
db
Fig. 4.3 Volume ratio of grain boundaries.
4.2 低温破壊靱性の向上
超微細粒（Ultra fine grained: UFG）材と呼ばれる結晶粒径が数百ナノメートルオーダー
の金属材料はそれまでの一般的な材料とは異なる力学特性を示すことが知られている．そ








grain boundary dislocation: IGBD）により構成されている．一方で，UFG材の粒界には幾
何学的に必要ない余分な粒界転位（Extrinsic grain boundary dislocation: EGBD）が存在し


















から評価することは困難である．そこで，本研究では J 積分に注目する [33]．J 積分はき
裂先端近傍の情報からき裂先端に作用し，き裂を前進させる力を評価することができる．
均質等方体の線形弾性の範囲内では，小規模降伏状態の応力拡大係数で表現できるエネル






場の発展に対する EGBDsの影響を J 積分により評価することを目的とする．
■解析モデルと解析条件 図 4.4(a)に解析モデルの概要図を示す．解析対象はアルミニウ
ムとし，原子間相互作用としてMishinらの原子埋め込み法 [27]を使用する．解析モデル
の大きさは L1 = 89:7 mm, L2 = 1:48 mm, L3 = 88:8 mmである．解析モデルは粒 Iと粒 II
から構成され，粒 Iの中央に z(x3)軸に垂直で長さ 2a = 20 nmの両側き裂を配置し，き裂
上下にき裂と平行な二つの粒界が存在することになる．各粒の結晶方位は XI, XII 軸方向
に [11¯0]，Y I, Y II 軸方向に [1¯1¯2]，ZI, ZII 軸方向に [1¯1¯1¯]とし，粒 I，粒 IIに対して図 4.4
に示す様に y軸まわりに 1, 2 回転することで，粒 Iと粒 IIの結晶方位を表現する．つま
り，粒界は h112i軸傾角粒界となる．本章では，1 =  50:8，2 = 50:8 とし，図 4.4(b)
に示す様に，粒界構造は 15対称傾角粒界である．全方向に周期境界条件を適用し，y軸
方向のモデルサイズを小さくすることで，転位線に幾何学的な拘束を加え，起動できるす
べり系のすべり面は図 4.4(a)に示す XI, XII 方向の実線に限定している．EGBDsのき裂先
端の力学場への影響を検討するため，き裂先端から転位を放出させ，粒界に EGBDsを導
入する．本節では，EGBDsを含まない平衡粒界モデルを model A，EGBDsを含む非平衡
粒界モデルを model B，model Cとそれぞれ呼ぶ． model Bは z方向に引張の予負荷を加
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Fig. 4.4 (a) Schematic figure of analysis model and (b) grain boundary structure.
Fig. 4.5 Stress field of our analysis models. model A is equilibrium grain boundary.
model B and model C is non-equilibrium grain boundary. model B is contain-
ing EGBDs of shielding eect for crack tips. model C is containing EGBDs of
deshielding eect for crack tips.
えることで，model Cは z方向に圧縮の予負荷を加えることで EGBDsをそれぞれ導入す








■線形弾性論における転位遮へい効果の考え方 き裂先端の力学場は式 (2.29)と式 (2.33)









ここで，nD はき裂から放出された転位の個数である（図 4.6）．この k がある基準値 Kgf
を超えると，き裂が進展し，破壊が発生する．破壊靱性を増加させるためには，K を増加











が存在する．以上を足し合わせて，図 4.7中の灰色転位に生じる力 fCD は次式で表される．
fCD = fK   fdd0   fd2 (4.10)
前述の通り，この fCD が一定値 fc を超えると，転位はき裂から放出される．き裂先端か
ら複数転位が放出される場合，それぞれの転位とき裂先端との距離により遮へい効果が変
わるためそれぞれの転位とき裂との距離の関数として fdd0 i を求め，それぞれを重ね合わ
せる．複数の転位がき裂から放出される場合，式 (4.10)は以下のように書き換えられる．
fCD = fK  
nDX
i
fdd0 i(ri)   fd2 (4.11)
ここで，ri はき裂と i転位の距離である．複数の転位が存在すると，き裂先端から転位を










k = K +
nDX
i
KD +  (4.12)
























































ため，粒界からの転位放出前の model A の " = 1:5% の応力場は粒界から転位放出後の
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ε = 0% ε = 1.5% ε = 2.1% ε = 2.3%
ε = 0% ε = 1.5% ε = 2.00% ε = 2.01%








Fig. 4.10 Stress distributions of first invariant of stress I1 under tensile loadings.
model Cの " = 2:2%の応力場とよく似ている．また，粒界からの転位放出後の model A
の " = 2:01%のときの応力場は粒界からの転位放出前の model Bの " = 1:5%とよく似て
いることがそれぞれわかる．






されるのは model Cであり，次が model A，最後が model Bである．これは，き裂先端
から引張変形により放出される転位のバーガースベクトルの向きは model Bの EGBDsと
同じ向きであるため，転位がき裂先端から放出されればされるほど，き裂の転位生成源と
しての能力が遮へいされ，model Aでは 0個，model Bでは 1個，model Cでは  1個き
裂先端から転位が放出されていることになるので，上記のような順番で転位が放出される
と考えられる．






























Fig. 4.11 (a) Stress strain curves of analysis models. (b) Atomic configuration of the





次に，model Aに対する J 値の経路依存性を図 4.13に示す．ここで，エネルギー解放
率 Gを求めるため，A = ¯z とし，¯z = 0:14 GPa，0.22 GPaの 2つの状態について検討

































Fig. 4.12 Stress fields of atomic model and T1z .
分領域 S を通過し，すべり面に塑性ひずみが生じる．そのため，式 (2.36) の変位勾配
@ui=@xに弾性変形のみの寄与を正確に反映させることが困難である．そこで，本研究では
図 4.14(b)に示す様に，き裂から放出される転位のすべり面近傍を積分領域 S から取り除
き，S として計算する．本研究では，取り除く幅を 原子の変位勾配を評価するために
必要な隣接原子 までの距離（0.6 nm）を考慮して，0.8 nmとする，このとき，取り除く
領域は S の約 1.7 %に対応する．
図 4.14に model Aの右側き裂に対する J 値の変化を示す．点線が S で評価した値で
あり，実線が S で評価した値である．最初の転位が放出されるまで（1.9%），S と S
で評価される J 値はほとんど同じ値を示していることが確認できる．S で評価される
J 値はわずかに S で評価される J 値と比べて小さい値を示すが，これは積分領域が小
さいためである．最初の転位が放出されると，S で評価される J 値は減少するが，S
で評価される J 値は急激に増加していることが確認できる．これは，放出された転位が
積分領域 S 内を通過しているためである．その後，S で評価される J 値は減少するが，
S 値で評価される J 値よりも大きな値を示している．2番目，3番目の転位の放出につ
いても同様の傾向が示され，S で評価される J 値の塑性ひずみによる影響は蓄積され，
S で評価される J 値に対して過大評価していることが理解できる．以上の結果より，約
1.7%の情報を失うことになるが，本研究では，き裂から発生する転位のすべり面の情報を
考慮しない S の領域に対して J 値を算出し，き裂先端の力学場を評価する．
き裂先端力学場の発展に対する EGBDsの影響 図 4.14(c)に式 (2.34)より評価されるエ

































Energy release rate of (b)
Energy release rate of (a)
(a)
(b)
Fig. 4.13 Path dependency of J-integral of model A with periodic boundary conditions.
(a) ¯z = 0:14 GPa. (b) ¯z = 0:22 GPa.
境界条件を適用しているため，両側き裂が上下左右に無限に配列している．そのため，こ
のようなき裂配列に対する補正係数 F を用いる必要があるが，ここでは，簡単な比較のた
め，F = 1として考える．Gに対して，S で評価する J 値は大きいことが確認できる．




値に一致するようにスケーリングして G0 とすると，直前の転位を放出する弾性域では G0
と J 値はよく一致していることが分かる．このことは，き裂近傍の原子情報から評価さ
れる J 値も応力 ¯z の二次関数として増加していることを意味している．また，最初の
転位を放出する時の J 値は転位放出に対する臨界応力拡大係数に対応する値を意味して
いると考えることができる．
2番目，3番目の転位を放出するために必要な J 値と G0 を比較すると，J 値と Gは
増加していることが確認できるが，その値は G0 の方が大きいことが分かる．これは，G0
は常に一定応力拡大係数 KI に基づき評価されるのに対して，J 値はき裂近傍の原子情報
より評価されるため，き裂から放出され，粒界に侵入した EGBDsの背応力を考慮してい
るため，J 値はき裂近傍の局所的な応力拡大係数 k を反映していると理解できる．つま







































Fig. 4.14 J-integral values evaluated using S and S, and energy release rate G.
図 4.15に model A，Bおよび Cの J 値を示す．最初の転位を放出するまでは，model
Aに対して model Bの J 値は常に小さく，model Cの J 値は常に大きな値を示してお
り．EGBDs の影響により，き裂を進展させようとする力が変化していることが分かる．
model B では model A と比べてき裂を進展させようとする力を弱めているため遮へい効
果が，model Cでは model Aと比べてき裂をき裂を進展させようとする力を強めているた
め反遮へい効果が存在していると理解できる．
J 積分は特異点に生じる力を評価できることから，次に，O   xyz(x1x2x3) 座標系を図
4.16に示す O   x0y0z0 (x01x02x03)へ  =  51 回転させ，すべり線方向に x0 (x01)軸を取る場
合の J0 値を考察する．つまりここでは，き裂が転位を放出する方向にモード Iとモード
IIの混合モード下で進展する力を評価することに対応する．図 4.16に同様に立ち上がり
は応力の二次関数的に増加していくことが確認でき，それらの値は図 4.16よりも小さい
ことから，き裂は x (x1)方向よりも x0 (x01)方向に働く力が同じひずみを与えた状態で小
さいことが理解できる．また，J0 値は図 4.16と同様に，model Aに比べて model Bの方





























Fig. 4.15 J-integral values of model A, model B and model C along the x1 direction.
時に必要な J0 値はき裂固有の値であることが理解できる．この転位放出時の J0 値は式
(4.11)の fc に対応している可能性がある．J0 値が一定値を取る物理的な意味として，き





























Fig. 4.16 J-integral values of model A, model B and model C along the x01 direction..
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KD;MD = kI;B   kI;A = kI;A   kI;C = kI;C   kI;B2 (4.13)
ここで，下添え字 A, B, Cは各モデルを表している．式 (4.13)により評価される KD を図
4.17に示す．図 4.17を見ると式 (4.13)により求めることができる KD は  0:011 MPapm









ここで，i は転位 i のすべり面とき裂面との角度である．今回の解析モデルのパラメー
ターをそれぞれ代入して，KD;i を求めると，KD;i =  0:029 MPapmと求めることができ






















model A - model B
model C - model A
(model C - model B) / 2




ルオーダーに小さくすることができる強ひずみ加工と呼ばれる手法 [6, 68, 69]に注目が集
まっている．数百ナノメートルオーダーの粒径を持つ金属材料は，超微細粒材 (UltraFine
Grained : UFG) と呼ばれ，その力学特性は，マイクロメートルオーダー以上の粒径を持











































する．解析モデルは z軸方向に結晶粒 Iと IIを周期的に配置させることで，x軸に平行な
粒界を含む双結晶 (bicrystal)である．基本結晶方位は x軸方向に [11¯0]方向，y軸方向に
[1¯1¯2]方向，z軸方向に [1¯1¯1¯]方向とし，粒 I，粒 IIに対して基本結晶方位を時計方向 y軸
まわりにそれぞれ 1，2 回転することで，粒 Iと粒 IIの結晶方位を表現する．そのため，
本研究で使用する粒界は < 112 >軸傾角粒界となる．本研究では，21と 15対称傾角
粒界を使用する．21 では 1 は  67:8，2 は 67:8 である．15 では 1 は  50:8，2
は 50:8 である．21を model D，15を model Eとそれぞれ呼ぶ．ここで，21と 15
の粒界方位差はそれぞれ 21 = 44:42，15 = 78:46 である．21と 15はそれぞれ 2
種類の structural units [37, 74]から構成されている [36]．21を構成する構造ユニットを
それぞれ A，B構造と呼ぶと，21の粒界構造は jBBAjの周期で構成されている．一方で，
15を構成する構造ユニットをそれぞれ B，C 構造と呼ぶと（B構造は 21の B構造と同
一），15の粒界構造は jBBCjの周期で構成される．エネルギー的に安定な 11 = 62:96
の 11 [36]を参照構造とするとき，A構造と C 構造にはそれぞれ，図 4.18(b)(c)中に灰
色で示す IGBD が存在する．A 構造には z 方向成分のみを持つバーガースベクトル bigb21
の IGBDs が存在しており，C 構造には bigb21 と逆方向の b
igb





15 =   211 [31¯1]である．
本研究では，最初に図 4.18(a)の黒色で示す格子転位対を予負荷を加えることで粒 I方
向から粒界に導入し，非平衡粒界を作成する．EGBDsを導入する位置はそれぞれ左上を
S1，右下を S2 とする．このとき，図 4.18(b)(c)に示す位置へ格子転位（白色転位）を粒




Fig. 4.18 (a)Schematic figure of the analysis model. (b) Structure units of 21 (model
D). (c) Structure units of 15 (model E).
S2 で EGBD を導入する構造ユニットが異なっていることに注意が必要である．その後，
除荷した非平衡粒界に対して，共役勾配法により構造緩和することで EGBDsを含む解析
モデルを作成する．本研究のモデルは導入される EGBDの成分によりモデルをそれぞれ
model Di，Eiと呼ぶ．つまり，図 4.19(a)に示す S1領域内の EGBDの成分の場合を i = 1，
図 4.19(b)の場合を i = 2とし，導入する EGBDのバーガースベクトルは model D1，D2
の場合，それぞれ begb21 ， begb21 とし，model E1，E2 の場合，それぞれ begb15 ， begb15 とする．
これらの EGBD のバーガースベクトルは格子刃状転位と同じであり，begb21 or 15 =
1
2 [11¯0]
である．すなわち，model D1 と E2 では，bigb  begb > 0となり，一方で，model D2 と E1
では，bigb  begb < 0となることが確認でき，IGBDと EGBDの相互作用が異なっている
ことがわかる．
EGBDを粒 I内へ放出させるために，EGBDに生じる PK力が粒 I方向になるように各
モデルに対して x，z方向の変形シミュレーションを実施する．表 4.1に各モデルに対し
て，x，z方向の負荷ひずみ "x，"z の方向を示す．なお，全方向に周期境界条件を使用し，
ひずみ速度は "˙ = 2  108 1/sとする．y方向の基本セル長さは固定し，負荷方向と垂直
なもう一方向の基本セル長さは，その基本セル長さ方向の応力成分が 0となるように制御
する [75]．解析温度は 0.1 K一定に制御する．
















z direction z direction
x direction x direction
(a) (b) model D2, E2
Fig. 4.19 Applied load directions and stress components for the EGBD in S1 region. Big
black arrows show applied load directions. Small white and black arrows show
stress components of normal and shear stresses acting on EGBDs.
Table 4.1 Applied strain directions and inner products of Burgers vectors of IGBD and EGBD.
model D1 D2 E1 E2
"z Com. Ten. Com. Ten.
"x Ten. Com. Ten. Com.
bigb  begb +     +













Fig. 4.20 Grain boundary structures of each analysis model.
model E1 model E2
-0.5 GPa
Fig. 4.21 Stress distributions of first invariant of stress I1 of model E1 and E2.
■解析結果
非平衡粒界構造 図 4.20に EGBD近傍の粒界構造を示す．bigb begb > 0であるmodel D1
と E2 では EGBDが侵入した粒界近傍の構造は乱れており，構造ユニットで表現できない
ことが確認できる．一方で，bigb  begb < 0 である model D2 と E1 では EGBD が侵入し
た粒界近傍の構造は model D1 と E2 に比べて乱れておらず，構造ユニットを用いて表現











粒界からの EGBD の放出現象 図 4.20 に示す EGBD を粒界から放出させるために，表
4.1に示す解析条件で変形シミュレーションを実施する．得られる model D1，D2 と E1，











図 4.22（図 4.23）を見ると，bigb  begb > 0 である model D1（model E2）の方が，
bigb  begb < 0 である model D2（model E1）より低い応力で EGBD が粒界から放出して
いることが確認できる．ここで，EGBDを放出するサイトは bigb  begb > 0である model
D1 と E2 においては導入した EGBDがそのまま放出されているが，bigb  begb < 0である
model D2と E1においては，導入した EGBDが放出されるのではなく，EGBD近傍の粒界
から転位が発生している．つまり，図 4.20に示すように粒界構造が乱れているmodel D1，






垂直方向の垂直応力は負となる．model D1 において，jzcD1=xtD1 j = 1:38であり，model D2
において，jxcD2=ztD2 j = 1:74となる．一方で，model E1 において，jzcE1=xtE1 j = 1:58であ
り，model E2 において，jxcE2=ztE2 j = 1:12となる．このことは，粒界構造が構造ユニット
で再表現できる bigb  begb < 0の関係の非平衡粒界の方が，EGBDに生じるすべり面に垂
直な応力に敏感であることを示している．
原子シミュレーションにおける EGBD に生じる PK 力 先ほどまでは，粒界から転位が
放出される現象を負荷応力により整理したが，異なる粒界の場合，起動する EGBDのす
4.3 焼鈍による硬化 124
Table 4.2 Critical applied stresses c and critical Peach-Koehler forces acting on EGBD
fMDc to the emission of the EGBD from grain boundaries for each model in
atomic simulations. Values in parentheses mean critical applied stresses to
emit dislocations from equilibrium grain boundaries without any EBGD. f Tc
shows critical Peach-Koehler forces acting on EGBD estimated by the linear
elastic thoery.
load direc. model D1 model D2
c z -1.8 S1 (-5.6) 3.9 S2 (7.5)
(GPa) x 1.3 S1 (4.7) -6.8 S2 (-13.6)
fMDc z 0.23 0.50
(N/m) x 0.18 0.52
f Tc (N/m) 0.61 0.01
load direc. model E1 model E2
c z -4.1 S1 (-7.1) 1.9 S1 (4.9)
(GPa) x 2.6 S1 (5.3) -2.2 S1 (-6.7)
fMDc z 0.80 0.35
(N/m) x 0.48 0.44
f Tc (N/m) 0.08 0.62
べり系の Schmid因子が異なるため，粒界の転位源能力の構造依存性を検討することが容
易ではない．そこで，ここでは，J 積分を用いて EGBDに作用するすべり方向の PK力を
評価することで，21粒界と 15粒界の EGBDの放出能力について検討する． model Di
と Ei の粒界から放出される転位近傍の EGBDに生じる PK力を図 4.24と 4.25にそれぞ
れ示す．図 4.24と図 4.25の丸印により転位放出のタイミングをそれぞれ示し，数字はそ
のときの PK力 fMDc である．図 4.26に model D2 において，EGBDを放出した直後の応
力の第一不変量分布を示す．これより，z方向に引張変形を加えた場合，EGBDが粒界か
ら放出された後の粒界は長距離の応力場を残していないことが確認できる．このような応
力場の変化は model D2 の x 方向圧縮変形以外の全てのシミュレーションで生じている．
一方で図 4.26の右側より，model D2 の x方向圧縮変形では，転位を粒界から放出後，粒
界に粒界面に平行な成分が残存していることが確認できる．そのため，図 4.24に示す f xcD2
を求めるさいに，積分領域内に余分な転位が侵入してしまい，正しく PK力が評価できて
いないことに注意が必要である．
PK 力を比較することで，前節と同様に，粒界から転位を放出現象は，bigb  begb に強
く依存していることが確認できる．ここではさらに，PK力を比較することで 21粒界と
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15 粒界の EGBD のピンニング効果を検討する．bigb  begb > 0 である model D1 と E2，


























構造からの方位差を表現する IGBDの間隔は式 (4.15)より h21 = 0:756 nm であり，15
を表現する IGBD の間隔は h15 = 0:905 nm である．図 4.27 に示すように転位列の長さ
は約 4 m（5292 h21，4420 h15）として，有限転位列の長距離応力場を打ち消すために両
端に Frankベクトルの大きさが 21   11 と 15   11 の回位をそれぞれ配置する [76]．




つぎに，図中の矢印の方向に EGBD を移動させ，その EGBD に作用する PK 力を転
位論により評価される弾性相互作用から求める．図 4.28 に EGBD に作用する PK 力 f T
を示す．図 4.28 の縦軸は PK 力，横軸は EGBD の粒界からの移動量である．model D1
と model E2 では EGBD が粒界に近づくと粒界に引き寄せられる方向に力が働くため，
EGBDは粒界に侵入していき，図 4.28の四角で示す位置で停止する．一方で，model D2
と model E1 では EGBDは粒界から斥力を受けるため，粒界の手前の図中に四角で示す位
置で停止すると考えられる．図 4.28の丸印はそれぞれの位置から EGBDを放出するため
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に必要な PK力 f Tc であり，model D1 では 0.62 N/m，model E2 では 0.61 N/m，model D2
では 0.01 N/mと model E1 は 0.08 N/mである．ここで，bigb  begb > 0である D1 と E2 で
は，bigb  begb < 0である D2 と E1 に比べて， f Tc が大きいことが理解できる．
原子シミュレーションから得られる fMDc と線形弾性論による応力場の重ね合わせによ
り得られる f Tc を比較するため，各モデルの EGBD放出時の PK力を表 4.2に示す．原子
シミュレーションによる結果は，bigb  begb > 0である D1 と E2 の場合，EGBD放出時の
PK力は小さく，EGBDのピンニング効果は低い．しかしながら，線形弾性論による弾性
相互作用から EGBDピンニング効果は，原子シミュレーションの結果とは逆の傾向を示
すことが分かり，bigb  begb < 0の場合，PK力は非常に小さいことが確認できる．また，













-6 -4 -2 0 2 4 6
-6-4-20246










Fig. 4.24 PK force-strain diagram for each emitted EGBD in models D1 and D2.
Fig. 4.25 PK force-strain diagram for each emitted EGBD in models E1 and E2.
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(a) (b)
Fig. 4.26 Stress distributions of first invariant of stress I1 when the EGBD is emitted
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Fig. 4.27 Grain boundary structures expressed by the combination of the finite IGBD ar-
ray and the disclination dipole. Stress distributions of first invariant of stress I1
of non-equilibrium grain boundaries expressed by the supperposition of stress




















































Fig. 4.28 PK forces acting on EGBDs estimated by the dislocation theory.
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Fig. 4.29 Grain boundary structures containing EGBDs after annealing at each temperature of S1.
■EGBDの分裂距離と粒界の転位ピン止め効果の関係
解析モデルと解析条件
■解析モデル 本節では，前節で利用した model Di1 と model Ei1 を利用し，それらに焼
鈍処理を行う．model Di1 の焼鈍後のモデルを model Fi，model Ei1 の焼鈍後のモデルを
model Gi と呼ぶ．ここで，iは前節と同様に，粒界に導入されるバーガースベクトルの向
きに対応している．与える負荷により EGBDに生じるすべり面に作用する垂直応力が変
化する．本節では，負荷ひずみによりすべり面に生じる垂直応力により model Fi j, Gi j と
呼び，垂直応力が引張りである場合を j = 1で表し，圧縮である場合を j = 2でそれぞれ
表す． jの意味が前節までと異なっていることを注意する．
■解析条件 本シミュレーションでは焼鈍処理を Ta =100 K, 300 K, 500 Kの 3種類の温
度で行う．それぞれのモデルの焼鈍処理時間 tA は両モデルともに 1.2 nsである．その後，
1015 K/sで冷却し，共役勾配法により緩和を行うことで解析モデルを作成する．それらの
各解析モデルに対して導入した EGBDが粒 Iに放出されるように zもしくは x方向にひ


















bigb と begb の関係から考えると，model Gでは bigb  begb > 0のモデルは bigb  begb < 0
のモデルより粒界構造の乱れは少ない．一方で，model Fでは内積に関係なく，model G
ほど粒界構造に乱れが確認できない．しかしながら，begbk は model Gでは EGBD近傍に
確認できるのに対して，model Fでは確認できないモデルも多い．このことから，粒界す




では，J 積分を利用して PK力を求めてきたが，begbk が分離しており，その転位が J 積分
の積分領域に侵入してくる恐れがあるため，ここでは CRSSを利用する．表中のローマ数
字は図 4.18(a)と対応し，どこから転位が発生したかを示している．ほとんどのモデルに




垂直応力が圧縮 ( j = 2)である場合，引張り ( j = 1)である場合より CRSSが高い．これ
はすべり面に作用する垂直応力により粒界の転位ピン止め効果が変化していることを示し
ており，引張りと圧縮で異方性が存在することを示唆している．IGBDとの反応を考える







めに必要な CRSS(c)と本節で示している EGBDを放出するために必要な CRSS(egb)の
比 (egb/c)と，平衡粒界の粒界構造とは異なる粒界構造を持つ領域の長さ（焼鈍により緩
和した粒界構造の長さ）lan の関係を示す．プロットの種類は各モデルを，色は Ta をそれ
ぞれ表している．
図 4.30より，以下の知見が得られる．lan は焼鈍温度とともに増加していることが確認
できる．すべての比が 1 を下回っているため，EGBD は焼鈍を行っても粒界の転位源能
力を増大させていることがわかる．また，全体的に右上がりの傾向を示しているため，lan





する．model Fと Gの粒界エネルギー EGB はそれぞれ焼鈍温度によらず，model Fでは





Table 4.3 Applied strain directions and inner products of Burgers vectors of IGBDs and
EGBD. CRSS to emission EGBD from the annealed grain boundaries.
grain boundary 21
model F11 F12 F21 F22
bigb  begb + -
CRSS [GPa]: 100K 0.404 (II) 0.448 (II) 1.56 (IV) 2.71 (IV)
CRSS [GPa]: 300K 0.674 (II) 0.908 (II) 1.48 (IV) 2.74 (IV)
CRSS [GPa]: 500K 1.29 (III) 1.64 (IV) 1.56 (IV) 2.74 (IV)
grain boundary 15
model G11 G12 G21 G22
bigb  begb - +
CRSS [GPa]: 100K 1.24 (II, IV) 1.86 (IV) 0.957 (II) 1.09 (II)
CRSS [GPa]: 300K 1.23 (IV) 1.84 (IV) 1.05 (II) 1.23 (II)






































効果を評価した．き裂先端に対する余分な粒界転位（Extrinsic grain boundary dislocation:
EGBD）の影響を J 積分により検討した．き裂進展方向に対する J 積分値はき裂から転
位が放出されることにより一旦は減少するが，その後，再び増加した．き裂先端からの転
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